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DETERMINACIONDEL PORCENTAJE DE SUSTITUCION ISOMORFICA EN HIDROXICLORUROS
DE METALES BIVALENTES POR DIFFRACCION DE RAYOS-X: CALCULO DE FACTORES DE
ESTRUCTURA.
P2
s. LópezAndrés,A. Ruiz-Amil,o. García Martínez.
Instituto de QuímicaInorgánica "Elhuyar", C.S. LC., Madrid.
Partiendo de los parámetrosde la celdilla unidad, quenos proporci~
nan los trabajos de Wolff (1)(2), Nowacki(3) y Brasseur (4) se han calcul~
do los factores de estructura teóricos de hidroxic10ruros de metalesbiva--
lentes, así comola de sus mezclascon distintas sustituciones isomórficas.
Teniendoen cuentaque las hidroxisa1es tienen estructura laminar sl
milar a la de los silicatos, se han,calculado las curvas de factores de es-
tructura medianteunaserie de Fourier unidimensionala lo largo del eje --
C (5)~ segdnla expresión:
F =E N f (r*)exp(2nir r*) =E N f (r*)(cos2nr r* + isen2~r r*)
. Z s s s ,z s s s z z
dondeFz es el factor de estructura de la capa, siendo Ns la proporci6nde
átomosde cadaclase de elementoscontenidosen la celdilla.
-.
Las curvas obtenidasa partir de estos cálculos nos sirven para ide~
tifícar la cantidad de catión sustituido isomórficamentesi se comparancon
las curvas calculadas con los datos experimentalesque nos proporcionanlos
difractogramas. Deesta comparaciónse puedededucir la fórmula empírica de
las hidroxisales en estudio, sin necesidadde recurrir a métodosquímicos -
analíticos, queeneste tipo de compuestosmicrocristalinosconllevanse---
rías dificultades, debidoa los problemasde adsorci6nqueestas sustancias
presentan.
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